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率の計算には非平衡グリーン関数法を採用した 10 – 13)。 
	 本研究ではナノワイヤーにおける熱伝導度の温度、断面積、欠陥依存性とそれら因子間の関係、




	 まず、非平衡グリーン関数法を用いた熱伝導計算法を記述し 11 – 13)、良く知られた電気伝導計算
との比較も行う。系全体のハミルトニアンを以下で書く。 𝐻 = 12𝑀!!∈!"!!!!,!,! 𝑝!"! 𝑡 + 12 𝑢!" 𝑡!,!∈!"!!,!!!,!,! 𝐾!",!"𝑢!" 𝑡  
ここで𝑀!は𝑖番目原子の質量、𝑢!" 𝑡 は平衡位置からの変位演算子である。このハミルトニアンを以
 
図 1. 計算法概念図 
系は散乱のない、半無限の左、右領域と、その間に挟まれた散乱領域とに分割する。 
 
下の四つに分ける𝐻 = 𝐻! + 𝐻! + 𝐻! + 𝐻!"#（図１）。ここで𝐻!(!)は左（右）のリードを、𝐻!は散乱
領域を、𝐻!"#は散乱領域と左右のリードとの相互作用をそれぞれ表すハミルトニアンである。この
ハミルトニアンに対し左リードから散乱領域へ流れる熱流𝐽!!は次式の形で書ける。 
 𝐽!! = − 𝐻! = 𝑑𝜔2𝜋 ℏ𝜔 𝑛!" 𝜔,𝑇! − 𝑛!" 𝜔,𝑇! 𝜁 𝜔!!  
ここでブラケットは物理量の非平衡状態の統計平均を表している。𝑛!" 𝜔,𝑇!(!) はボーズ・アイン
シュタイン分布関数 𝑛!" 𝜔,𝑇 = 1𝑒ℏ! !!! − 1 
であり、左（右）のリードの温度𝑇!(!)の平衡状態における周波数𝜔のフォノンの存在数を表してい




算するために、表面グリーン関数の方法 19)を用いた。これを用いてΓ!(!) 𝜔 は Γ! ! 𝜔 = 𝑖 Σ!(!)! 𝜔 − Σ!(!)! 𝜔  
と書ける。 
	 動力学行列（Dynamical Matrix）𝐾は系の挙動を決定する。この行列の各要素は力定数（Force 
constant）から求めることができ、原子𝑖にかかる力の𝛼方向成分𝐹!"を原子𝑗の座標の𝛽方向成分𝑟!"に








	 熱伝導度は無限小の温度差を与えた時に流れる熱流で定義され、上記より 𝐺!! 𝑇 = 𝑑𝐽!!𝑑𝑇 = 𝑑𝜔2𝜋 ℏ𝜔𝜁 𝜔 𝜕𝑛!" 𝜔,𝑇𝜕𝑇!!  
と表せる 22)。一方、比較のために電気伝導度を示すと 𝐺!" 𝜇 = 𝑑𝐽!"𝑑𝑉 = 2𝑒!ℎ 𝑑𝜀𝑇 𝜀 − 𝜕𝑓!" 𝜀, 𝜇𝜕𝜀!!!  
であり、この違いはキャリアとその分布関数の違いにある。電子系はフェルミ粒子であるため、フ
























































図 4. 直径 1.5nm の SiNW (a)、直径 1nm の DNW (b)、カイラリティ (5,5) の CNT (c)のフォノン





(c) (a)に対応した透過関数。(d) (e)に対応した透過関数 
 
	 このようなモデルを用いて計算した熱伝導度の直径依存性の温度依存性は、Ω = 𝜔! 𝜔!"# と 𝛽 
の２つのパラメーターによって特徴づけられる。ここでは円柱状の SiNW、DNW と円筒状の CNT
を形状にはよらず同等に扱い、フォノンバンドによる違いのみを見るために、熱伝導度の直径依存
性ではなく、ユニットセル原子数依存性を見ることにする。原子数依存性の温度依存性について、
上記２つのパラメーターの依存性を示したのが図 6 である。このうち Ω を変化させたのが図６（左）
である。フォノンバンドの最高エネルギー𝜔!"#と比較してフォノンバンド数が４本である領域𝜔!
が大きければ 𝑛 = 0 である領域、つまり熱伝導度が直径に全く依存しない温度領域が大きくなる。
逆に小さくなれば、ほとんど全ての温度領域で 𝑛 = 1 となる。次に 𝛽 を変化させたのが図６（右）
である。𝛽 が変化しても 𝑛 = 0 となる領域は全く変化しない。変化するのは、𝑛 = 1 へ近づく早













図 6. 熱伝導度𝐺!!の断面原子数𝑁依存性の係数𝑛（𝐺!! ∝ 𝑁!）の温度（𝑘!𝑇 ℏ𝜔!"#）依存性。（左）𝛽 = 1 とした時のΩ = 𝜔! 𝜔!"#の変化に対する依存性。（右）Ω = 0.05 とした時の透過関数の全原
子数比例の比例定数 𝛽 の変化に対する依存性。 
 
 
図 7. （上）熱伝導度𝐺!!のユニットセル内原子数𝑁依存性の係数𝑛（𝐺!! ∝ 𝑁!）の温度依存性。（下
左）SiNW の熱伝導度の直径依存性。（下右）CNT の熱伝導度の直径依存性。 
 
	 また、実際に SiNW、DNW、CNT で熱伝導度の断面原子数依存性を計算したものが図 7（上）
である。３者の違いは上述したモデルによって理解することが出来る。係数 𝑛 が 0 となる温度が
最も高いのは DNW であるが、これは図 4(b)で見られるように、Ω = 𝜔! 𝜔!"# が３者の中で一番
大きいからである。また、SiNW において係数 𝑛 が温度上昇と共に急激に 1 に近づいているよう
に見えるのは、温度のスケーリングによって理解することが出来る。モデル計算における温度軸は𝑘!𝑇 ℏ𝜔!"# であり、かつ SiNW においてはその最大フォノンエネルギーが DNW、CNT に比べて
低いために、同一の温度軸 T を取った場合、SiNW における係数 𝑛 が他に比べより急激に変化し
ているように見えるのである。 
 








図 8. カイラリティ（n,0）であるジグザグ CNT のフォノンバンドギャップの直径依存性（n = 6 ~ 
77）。丸印で示されているのが実際の CNT において計算されたフォノンバンドギャップであり、
バツ印で示されているのがグラフェンのバンドから導かれるバンドギャップである。３色はそれぞ
れ n を 3 で割った際に余り 0 のもの（青）、余り 1 のもの（赤）、余り 2 のもの（黒）である。 
 
	 CNT のカイラリティ（n,m）において、n – m が 3 の倍数であるとき、バンドギャップは存在
しないことがグラフェンのフォノンバンドから導かれる（図８バツ印）。しかし実際には直径が小
さくなってくると曲率の効果が大きくなり、グラフェンのフォノンバンドから予測できる値からは
乖離し、n – m が 3 の倍数であってもバンドギャップを持つようになる（図８丸印）。 
 
	 次に欠陥の効果について述べる。図 7（下左）及び（下右）で示した熱伝導度は、CNT において












図 9. （上）直径 2nm の SiNW における散乱部の原子モデル。（上左）欠陥のない断面（上中）「表
面」の断面（上右）「中心欠陥」の断面。（下左）直径 2.0nm、1.5nm、1.0nm の SiNW における、
欠陥のない場合（青）、「表面欠陥」の場合（赤）、「中心欠陥」の場合（黒）の熱伝導度の温度依存






































式の計算によって抽出した 25)。 𝐹! = Φ!,! ∙ 𝑥!! − 12 Ψ!,!,! ∙ 𝑥!𝑥!!,!  
ここで𝐹!は原子𝑖にかかる力であり、𝑥! ! は原子𝑗(𝑘)の変位である。この得られた３次項を用いてフ
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